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"融 解 現象 の統 計理論 I
(二次元系 )
名大 ･工 中 野 藤 生
本 間 重 雄
2体 Potentialめ(ri-rJ)で表わされる分子間力が作用 し合 うN粒子系の融解現象を-~ヽ-′
続計力学的に論じよう｡ 与えられた結晶の周期性をもっ (仮想 )外場 で(r)を導入し,
次の状感和を作る｡
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f- - exp(一銅 (ri-rj))-1り
これより
N N




(5)を fiJにっいて展開するoこの際,空間 (2次元)を3角格子に分け,更に各 unit
cel (体積 V-V気)を中心部分C(体積 V｡)と周辺部分P(体積 vl)とに分ける｡ノヽ.′







に帰着するo ここで で.=q符 - ㌃ 7, で1=一丁巧であり, po及びpltま各々C部
令,p部分の粒子密度である｡
ここでは(5)を4体のClusterまで展開した｡ (図 ･1)














この近似 (4体 cluster までの展開 )のもとで (6)を計算する｡この時には,次式で定
義される関数 Tの巾級数として, (6)の右辺を書 くことが出来る｡
∂ 1 ～
T - - / d3req(I)鋤 V Cell
∂
両 ( peqq+ qe~pで)





fo - V云2fd3rifd3rjfij ,
fl - (vovl)~1 ′d3ri ′d3r･fii
c p J
f2-V;2/d3ri/d3T. f･･














(10)で.右辺第 2項は,●液体状態での系の freeenergy Fliq.であり,展開(5)に於
て号(r)-oと置いたものに等 しい｡ (10)より,
F(0,p,V,T)- F(0,p,V,T)+(p-0)Bn〔誓 )+(q-a)Bn(T )
･i-グ202+‡93･03 号 タ｡･04 (ll)
ここで, 52,グ3,94は,A,B,C,及び p,qで表わされるo v及び T を与えて,(ll)
を最小にする α及び p(q-1-p)が決まることになる｡この時の (ll)の最小値がその







ったo なお, vsでの p3が融解点
での Lindeman定数に相当する｡
(1) 直径 1 の harddisc
(2) softcore












































値 (pv/NkT)tをビリアル定理 と類似の形で定義 して,これが pt*のみの関数となる｡
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